






















のとしてマクスウェル方程式を時間差分して電磁場を計算する FDTD（Finite Difference Time 
Domain）法，空間を有限要素で分割してマクスウェル方程式を解く有限要素法，マクスウェル方
程式をフーリエ変換した方程式を解いて反射率・透過率などを算出する RCWA（Rigorously 









を行う．円柱状のロッドは直径 150 nm，x 軸方向の周期は 900 nm，z 方向の金属の厚さは 150 nm
である．金属ナノロッドの直径 150 nm に対して，その数十分の１は 2~5 nm になる． 
 
図１ 一般フォトニック結晶単位ドメイン（細線）内の金属部分のグリッド分割の例 
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［共同研究成果］
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図２左では入射光の配置を示している．入射面（入射光と反射光の進行ベクトルが張る平面）







図２の反射・透過スペクトルは RCWA 法によって SX-9 上で計算した結果であり，xy 面を 5×5 
nm2 のグリッドで分割して，フーリエ波数を±20 次まで取った．この計算を p16（16 CPU 下）で
実行した結果，使用したメモリは 59.6 GB でスペクトル上の１点を計算するのに 9.8 分要した．
１つのスペクトルには 139 点のデータ点があるから，22.7 時間かかったことになる． 
光学スペクトルの各点は線形過程では互いに独立であるから，１つのスペクトル（列データ）
を計算するために MPI 化で強制的に並列化することは大幅な計算時間の短縮につながることが
期待できる．単純に言えば，図２の例を p64 で 16 CPU×4 の実行を行うことができれば，計算時










1. フーリエ変換したマクスウェル方程式の係数行列を構成する CONSTRUCT_MATRIX 
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がある．各処理で使う配列が E-LOOP ごとに独立であるから，今回の MPI 化は実行できた．物理
量として対象の線形応答からスペクトルを算出する場合は，今回のように電磁波の問題に限らず，
同様の MPI 化が一般に可能である． 
図３の左側は自動並列化のみでの実行を想定しており，p16 または p8 または s での実行に対応
する．一方で図３右は MPI 化後に p64 に 16 CPU×4 並列で実行することを模式化している．スペ
クトルのデータ点が 8 点であれば，2 点×4 並列となり，理想的には計算時間は 1/4 になる．一般
にはデータ点が 4 で割り切れるとは限らないが，その場合は端数を E-LOOP1 と E-LOOP2 に割り
振る実装になっている．スペクトル計算において通例データ点は 100 から 1000 点ほどあるので，
実際の運用において端数が出たことによる遅延が問題になることはなかった． 




 p16 p32 p64 
データ１点の計算時間（分） 13.2 3.38 1.78 
使用メモリ（GB） 50.15 100.67 200.34 
表１ MPI 化の有無による計算時間，使用メモリの変化 
 
表１から，p64 での計算時間が 1.78/13.2 = 1/7.4 と想定の 1/4 よりさらに高速化しているように
読み取れる．この例では p16 でのデータ点数を 21 点に抑えたため，偶然時間のかかる波長域で計
算してしまった可能性がある．共鳴状態の波長においては SOLVE_MATRIX のなかで call してい
る行列の固有値・固有ベクトルを求める関数の実行に時間がかかる傾向がある．表１以外の例で
は，およそ 1/4 程度の時間短縮が得られており，当初の目標通りの高速化が実現できていると言
える．また，p32 と p64 を比較すると，1.78/3.38 = 1/1.9 と p64 で約 1/2 の実行時間で計算を実行
できている． 
使用メモリに関しては，MPI による並列化で同じ配列を並列数だけ確保するので，p16 に対し













ーク位置をプロットすることで得た．光吸収量 Aは入射光の電磁エネルギーを 1 と規格化したと
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きに 1A R T   で表される（ R：反射率，T ：透過率）．最低次下枝 a の分散式は 
 1xk       (1) 









                                      (2) 










金属ナノロッド間の距離（ギャップ）を 0 nm から 20 nm まで少しずつ変えていく．ギャップ
が 0 nm のときは入射直線偏光が ψ=45 度（ψは x 軸と直線偏光のなす角）に対して波長 1500 nm




おいてこの例が初めてである．この集団共鳴はロッド間の距離に非常に敏感でわずか 10 nm のギ






















本稿で紹介した例では p16実行下で 50 GB程度のメモリを使ったものが多かったが，その他の
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